Grup de Recerca Catàlisi d'Oxidació Selectiva (SelOxCat) by Bofill Arasa, Roger et al.
09/03/2016
Grup de Recerca Catàlisi d’Oxidació
Selectiva (SelOxCat)
La demanda energètica de les societats actuals és cada vegada més
elevada, mentre que les reserves de combustibles d’origen no
renovable, les més utilitzades, van minvant. En aquesta situació, la
recerca de fonts d’energia renovables adquireix una importància
rellevant. El grup de recerca SelOxCat (Catàlisid’Oxidació Selectiva)
utilitza una àmplia gamma de tècniques per tal d’estudiar,
comprendre i desenvolupar les reaccions principals per a la
producció de combustibles renovables a partir d’aigua i llum solar.
El grup de recerca SelOxCat (Catàlisi d’Oxidació Selectiva) centra la seva atenció en el
disseny i preparació de sistemes moleculars o col·loïdals basats en metalls de transició i
materials híbrids per a ser aplicats com a catalitzadors en reaccions d’oxidació-reducció. En
particular, el grup està interessat en l’estudi, la comprensió i el desenvolupament de les
reaccions principals per a la producció de combustibles renovables a partir d’aigua i llum
solar, com ara l’oxidació de l’aigua a oxigen gas i la reducció de protons a hidrogen gasós o
la reducció de diòxid de carboni a metanol o gas metà. Utilitza una àmplia gamma de
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tècniques, incloent l’espectroscòpia, l’electroquímica, la microscòpia electrònica i la
cristal·lografia de raigs X, per tal d’entendre aquests processos a nivell molecular o atòmic.
El grup va néixer l’any 2011 dins del Departament de Química de la UAB. Actualment està
dirigit pels professors de l’àrea de Química Inorgànica Xavier Sala, Jordi García-Antón,
Roger Bofill i Lluís Escriche, i compta amb cinc estudiants de doctorat (Rosa Gonzàlez,
Jonathan De Tovar, Marcos Gil, Jordi Creus, Bing Jiang), un estudiant de màster (Lluís Solà)
i quatre estudiants de Treball de Final de Grau.
Línies de recerca
La recerca del grup SelOxCat es reparteix entre tres grans línies:
Transformacions oxidatives selectives i sostenibles. Entre els productes oxigenats, els
epòxids (molècules orgàniques formades per un anell de 3 àtoms que contenen un àtom
d’oxigen) tenen una importància central en la síntesi orgànica ja que proporcionen accés a
molècules molt diverses per mitjà de transformacions posteriors. A més, els seus derivats
quirals (molècules que presenten la propietat de no ser superposables amb la seva imatge
en el mirall) constitueixen productes intermedis versàtils per a la síntesi de nombrosos
productes naturals i substàncies biològicament actives. No obstant això, la major part dels
mètodes habituals de preparació encara es basen en l’ús d’oxidants molt cars o bé altament
tòxics. La nostra recerca se centra en el desenvolupament de metodologies selectives i
enantioselectives (és a dir, que permeten distingir entre una molècula quiral i el seu
enantiòmer, que és una altra molècula ja que és la imatge especular no superposable de la
primera) sostenibles per a la preparació d’epòxids.
Nous esquemes de conversió d’energia. Fotosíntesi artificial. La dissociació de l’aigua
per la llum solar és una alternativa atractiva a la fotosíntesi, ja que és una reacció molt neta i
simple des d’un punt de vista químic. Aquest procés, anomenat  fotosíntesi artificial, es basa
en l’ús de catalitzadors sintètics no proteics per a l’oxidació de l’aigua a oxigen molecular i la
reducció dels protons de l’aigua a hidrogen gas (combustible d’alt rendiment) o bé del CO
atmosfèric a productes energèticament o sintèticament útils (gas metà, metanol,
formaldehid, etc.). L’objectiu general del grup consisteix en generar energia neta a partir
d’aigua i llum solar per mitjà de reaccions catalítiques harmònicament combinades en una
cel·la fotoelectroquímica.
Ús de nanopartícules en catàlisi. Química de superfícies. Els processos descrits en els
punts anteriors també es poden dur a terme mitjançant materials de mida nanomètrica
(col·loides, generalment de metalls de transició) estabilitzats per molècules adherides a la
seva superfície (anomenades lligands). L’objectiu de recerca d’aquesta línia es basa en la
caracterització molecular de les interaccions lligand-nanopartícula a escala molecular
mitjançant tècniques espectroscòpiques (essencialment RMN) durant les transformacions
oxidatives abans descrites.
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